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1 背景と目的











s(r) d3r; where s(r) = (r) vs(r): (1)
ここで、(r)は、電荷移動状態と中性状態との間の電子密度の差を表す。vs(r)は、電子に働く核
ポテンシャルを反応モード座標で微分したもので、反応の進行に伴う核の運動を反映する。これらの





に持つことを示していた。C70 anionの E"1 電子状態における局在伸縮モードに対する振電相互作用
定数を表 1に示す。
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図 1: C70 における結合。
表 1: 局在伸縮モードに対する
振電相互作用定数。
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